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Исследование различных физико-химических параметров биоор-
ганических молекул и их изомеров, широко применяемых при синтезе 
лекарственных средств, является одной из важных задач современной 
физической химии. Совместное изучение термодинамических и струк-
турных характеристик дипептидов, рассматриваемых в качестве мо-
дельных соединений полипептидных антибиотиков, позволяет выявить 
меж- и внутримолекулярные взаимодействия и установить закономерно-
сти изменения соотношения «структура-свойство». 
В качестве объектов исследования в данной работе представлены 
три изомерных дипептида: α-аланил-α-аланин (α-Ala-α-Ala) [1], α-
аланил-β-аланин (α-Ala-β-Ala) и β-аланил-β-аланин (β-Ala-β-Ala). Экс-
периментальные данные по термодинамике сублимации получены эф-
фузионным методом Кнудсена с масс-спектрометрическим контролем 
состава пара (МИ 1201, энергия ионизирующих электронов 50 эВ) в 
температурных интервалах 430-497 К для α-Ala-α-Ala, 439-469 К для α-
Ala-β-Ala и 427-464 К для β-Ala-β-Ala. Во всех случаях испарение про-
исходило конгруэнтно, масс-спектр не содержал ионов, указывающих на 
разложение препарата. Отсутствие гистерезисных явлений и обработка 
температурных зависимостей ионных токов по второму закону термо-
динамики позволили определить энтальпии сублимации для дипепти-
дов, которые изменяются в ряду: subH(α-Ala-α-Ala) = subH(α-Ala-β-
Ala) < subH(β-Ala-β-Ala). Показано, что на энтальпию сублимации ока-
зывает существенное влияние стерический фактор: практически линей-
ная молекула β-Ala-β-Ala имеет величину энтальпии, превышающую 
аналогичный параметр для α-Ala-α-Ala и α-Ala-β-Ala, молекулы которых 
имеют боковой метильный радикал. 
С целью определения структурных параметров наиболее устой-
чивых конформеров указанных дипептидов начаты теоретические ис-
следования строения их молекул. На первом этапе методом MMFF94s 
(Avogadro) получены структуры α-Ala-α-Ala, α-Ala-β-Ala и β-Ala-β-Ala. 
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Проведено обсуждение влияния изомерии на образование цикли-
ческих форм дипептидов из линейных молекул в газовой фазе на основе 
использования квантово-химических методов. 
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Ранее нами была разработан региоспецифичный подход к синтезу 
азоло[5,1-b]пуринов, позволяющий, в перспективе, получать известные 
аномальные нуклеозиды с полезной биологической активностью, 
например фамцикловир или пенцикловир, при использовании гетеро-
циклов содержащих тетразольный или 1,3,4-тиадиазольный цикл в каче-
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Другой важной особенностью метода является использование 
первичных аминов для введение рибозидного фрагмента в молекулу, в 
отличии от классических методов, где используется алкилирование га-
логенпроизводными. Известно, что получение первичных аминов явля-
ется более сложной задачей по сравнению с синтезом соответствующих 
галогенпроизодных, в особенности в случае молекул содержащих гид-
α-Ala-α-Ala α-Ala-β-Ala β-Ala-β-Ala 
